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Abstract
There are three possible configurations for propionitrile as follows; Cs, C2 and
C1. However the obtained Raman and infrared spectrum of propionitrile can not be
explained according to any selection rules of Cs, C2, and C1. It has been reported by
the present authors that a non-rigid structure for ethyl halides (CH3-CH2-X), in
which CH2 group rotates freely with respect to the three hydrogen atoms of CH3
group, is more reasonable. The obtained Raman and infrared spectrum of propionitrile
can be explained on the basis of the C3v selection rules for the above mentioned
non-rigid molecule. In addition to this, the vibrational spectrum of propionitrile resem-
bles very closely that of acetonitrile (CH3-C≡N) whose symmetry is C3V. This

































































































































































Table 1 Symmetry species, selection rules, band type, P-R separation and frequency assignments 






v s CH3 
s C-N v = 
8.CH3 
v a s C-Y-X 
v s C- (Y) -X 
va sCH3 





2 x 8* *CH3 
Form of Vibrn. 
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X=(1 or CN) : Y=(CH2) 
Shape, polarization state, or P-R separation of this band is ambiguous. 
This band should be Raman and IR active, but might be overlapped with v**CH3 band. 
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アセトニトリルおよびプロピオニトリルのRamam，IRならびに構造 79
C2，C・で，次の表2に示すように21基準振動全部がラマンおよび赤外に活性でなければなら
ない。ところが得られたスペクトルは，せいぜいラマン，赤外共に15本程度の基準振動バンド
しか現われていないので，Cs，C2およびC1何れの選択則によっても説明できない＊5）。
　　　　　　　　　Table2　Symmetry　and　rreducible　representations
Symmetry
C3
C2
C1
Irre（1ucible　representations
14・4，（R，汐∫盈）＋7且”（R∫刀～）
8・4（1～，クノ盈）＋13β（∫～∫11～）
21・4（R，カμR）
　プロピオニトリル（CH3－CH2－C……N）のスペクトルを，アセトニトリル（CH：3－C…N）および
沃化エチル（CH3－CH：2－1）のスペクトルと対比してみるとき，CH3基に関する振動は勿論，骨
格振動も出現の波数領域，赤外バンドの形，ラマンのpolarization　state，赤外のP－R分離な
どすべての点において非常に良く似ている。したがってプロピオニトリルの構造もCH3－CH2－
1と同じく，CH2基の自由回転を伴なうC3。構造と考えられる。その結果を表1にまとめた。
4　結　　論
　プロピオニトリルの振動スペクトルは，考えうるC3，C2，あるいはC1何れの選択則によ
っても説明できないが，分子内回転を考慮した場合CH：3－Y－C≡N（Y＝CH：2）はC3．構造と
考えられ，これにCH2の振動に由来するスペクトルを考慮することによって帰属できた。
　本研究に使用したレーザ・ラマン分光光度計は，　文部省科学研究費補助金によるものであ
る。当局に深く感謝の意を表わすものである。
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